Исследование плотности островов Co и Fe на поверхности Cu(100)
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Одним из перспективных направлений в физике конденсированного состояния вещества является теоретическое исследование низкозатратных способов создания высокоёмких носителей информации. Благодаря прорыву в экспериментальной практике создания тонких плёнок, стало возможно не только создавать такие носители, но делать это максимально быстро и эффективно [1]. Однако для определения наиболее благоприятных условий роста магнитных наноструктур необходимо детальное теоретическое исследование диффузионных процессов на атомном уровне. При исследовании процессов самоорганизации магнитных наноточек на поверхности немагнитного кристалла одним из важнейших с практической точки зрения является вопрос о плотности размещения наноточек. К сожалению, данный вопрос не достаточно хорошо исследован на сегодняшний день.
В представленной работе предлагается простая модель эпитаксиального роста островов Co и Fe на поверхности Cu(100), в рамках которой исследуется влияние процессов погружения атомов примеси в первый приповерхностный слой подложки на плотность размещения кластеров. Предлагаемый метод решения поставленной задачи можно условно разделить на два этапа. На первом этапе были вычислены энергетические барьеры рассматриваемых в модели событий методом молекулярной динамики [2] и их частотные предэкспоненциальные  факторы в рамках гармонического приближения теории переходного состояния [3]. При вычислении были использованы полуклассические межатомные потенциалы, полученные в рамках метода сильной связи [4]. На втором этапе с помощью кинетического метода Монте-Карло [5] было проведено моделирование эпитаксиального роста островов, после чего была рассчитана плотность их размещения.
В результате проведённого исследования были получены зависимости плотности островов кобальта и железа от температуры, скорости напыления и количества напыляемых атомов. Исследована корреляция между количеством погруженных в подложку атомов и плотностью магнитных наноточек. Благодаря тому, что исследования велись параллельно для двух различных эпитаксиальных систем Co/Cu(100) и Fe/Cu(100), были выявлены их сходства и различия. 
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